














いた。Ni(111)-3×3 表面 3 層+真空層 10Å のスラブモデルを基準として、1～3 個の Ni 原子を追加もしく
は除去することで、図 1の通り局所表面モデルを作成した。Ni 格子定数はバルク Niの構造最適化から求
めた値 3.555 Åを使用した。 
各特異サイト上における各素反応の反応解析の一例として、メタン系化学種の吸着・解離反応のエネル
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図 1．局所表面モデル（白は吸着種，灰色
は Ni原子） 
 
図 2．各特異サイトにおけるメタン系化学種の吸着・解離反
応のエネルギーダイアグラム 
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